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論文の内容の要旨
　LaM03（M＝V，Cr，Mn，Fe）とYV03の電子状態を実験で得られた結晶構造を使ってFLAPW（Fu11－pote趾ia1
LinearizedA㎎臓ented　P1aneWave㎜ethod）法で計算した。LaV03とYV03に対してはLDA（Locamensiをy
Approximati㎝）は金属的な電子状態をGGA（Ge雌a1ized　Gradie並Approx1醐辻i㎝）は絶縁体的な電子状態を与
えたが，これはLDAでは得られていない軌道整列をGGAが与えることに起因している。そして，LaV03に対
してはG型，LaMn03とYV03に対してはC型の軌道整列を得たが，これらはM06のヤーン・テラー歪みによっ
てできるM－Oボンド長の変調と強い相関がある。実験の結晶構造を使って強磁性，A，C，G型の反強磁性の全
エネルギーを計算するとLaM03に対しては実験で得られた磁気構造が最も安定になったが，YV03に対しては軌
道整列が不十分なために実験の磁気構造は安定にはならなかった。
　LaMn03に対して擬ポテンシャル法を用いて結晶構造の最適化を行なった。結晶構造の最適化の際にはLaの
4f状態とMnの3dやOの2p状態との混成が重要な役割を果たしており，バンド構造には僅かしか影響を及
ぼさないLaの4f状態を正確に扱うことが重要である。A型反強磁性のLaMn03ではヤーン・テラー歪みがユ
ニットセル体積の増加に比例して増加するが，強磁性の場合にはユニットセル体積に殆んど依存しない。A型反
強磁性体に対して得られた格子定数についてはLDAは過小評価しGGAは過大評価するが，a，b，c軸の比は実験
値を良く再現する。強磁性体にすると，a，b，c／！2の値はお互いに近付いてくるが，これはLaMn03にSrをドー
プしたときの格子定数の変化と矛盾しない。A型反強磁性体に対して得られた結晶構造はヤーン・テラー歪みを
過小評価してしまうが，このことが強磁性体をA型反強磁性体よりも安定化させてしまい，局所密度近似を強
相関系に適用する時の隈界を示すことになる。
審査の結果の要旨
本論文は，電子相関の強い系について，その電子状態を計算によってどこまで説明しうるか，そしてどのよう
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な新しい知見が得られるかについて意欲的に取り組んだものである。LaM03（M＝V，Cr，Mn，Fe）及びYV03に
ついて，現実の格子定数のみを取り入れ，ヤーンテラー効果，軌遺整列やスピン整列について現実の系をほほ説
明できるまでの成果を得ている。しかし，それぞれの取り得べき結晶構造と電子状態についての厳密な意味での
比較については，さらに詰めるべき事も残されている。また，La晦03については，強磁性または反強磁性のス
ピン構造から出発し，とり得べき結晶構造の安定性について計算した。結果は現実の構造を完全に説明するもの
ではなかったが，電子構造計算の強相関系に対する適用限界や問題点を明らかにしたことは評価できる。これら
の一連の仕事は，電子構造計算の強相関系への適用という観点では先駆的結果が得られていることに疑いはない。
　よって，著者は博士（工学）の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
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